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1. Gënsral i t é s  
Le calcul proposé i c i  a pour objet d ' é tab l i r  simplement, mais avec une 
bonne précision, l ' a c t iv i tg  des ions l ibres  dans une solution aqueuse dont l a  
force ionique n'exci2de pas 0.1 . I1 e s t  conçu avant t o u t  pour l e  traitement 
des données brutes fournies par le  laboratoire après dosage des ions majeurs 
dans les  eaux naturelles. 
On ne cherche pas à calculer. une distribution exhaustive tenant compte 
de toutes les  espèces possibles en solution : on néglige les  paires d'ions 
formees avec les  ions monovalents d o n t  la  tendance à s'apparier est faible 
e t  l 'on admet que pour une force ionique inférieure à 0.1,  l a  t o t a l i t e  de 
Na e t  C1  sont sous l a  forme l ibre  Na' e t  C l - .  
compte des paires d'ions majeures : Caco3, MgC03, H2C03, Caso4, MgS04, la  
correction obtenue sur les concentrations totales  de Ca, Mg, SO4, e t  CO3 e s t  
suffisante pour déterminer avec une bonne précision les  concentrations des 
ions l ibres  correspondants. On f a i t  1 'approximation que les  paires d'ions non 
chargées on u n  coefficient d 'act ivi té  égal à 1. Le potassium, peu abondant 
en général, n ' e s t  pas pris en considération. 
On considère que si l 'on t i en t  
O O O O O 
1.1 .El  éments d u  calcul 
- On dispose des concentrations totales (molalites) de : -- 
. .  Na+, Ca", Mg?, C l - ,  SO4, , e t  du pH ou de l a  PC02 
- On cherche a déterminer l a  molalitk e t  l l ac t iv i t6  des 15 espèces : -- - -.. 
CO2, H2C03", HC03 CO3 ; H', OH-, Na',' Ca++, Mg", C l - , ,  SO4 , 
CaCo: , Caso;, MgCo:, MgSO; . 
- - On dispose des 14 equations suivantes : 
i 9 
*Equilibres de dissociation 
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= Na + 
= c1- 
*Electroneutralité 
2.(Ca++ + Mg++ - SO; - CO;) + Na+ + H+ - HCO; - OH- - C1- = O 
pC02 ou pH étant connu, on a à résoudre un système de 14 équations à 
1 4  inconnues. 
(14)  . 
1.2. Organisation du calcul 
L'activité des ions libres est obtenue en multipliant la concentration 
de ces derniers par leur coefficient d'activité. 
Le coefficient d'activité est ca 
H U E C K E L .  Dans cette expression apparaît 
culé avec l'expression de DEBYE ET 
la force ionique de la solution étudiée. 
La détermination de la force ion que requiert la connaissance préalable 
des concentrations de toutesles espèces chargées ; les paires d'ions envisagées 
dans ce travail 4tant neutres, les espèces chargées correspondent aux ions 
libres en solution. 
Or pour calculer les concentrations des ions libres, i l  faut connaître 
la distribution des espèces totales en paires d'ions et ions libres : le calcul 
de cette distribution suppose connues les activités des ions libres. 
act ive  3 
Le calcul est donc apparemment insoluble. 
On l e  résout par approximations successives (ou i térations convergentes) : 
a) Force ionique 
Etape 1 . . . . . . . 
On fixe arbitrairement la ,force ionique I = O ; ce qui implique que les 
coefficients d'activité yi = 1 
- on calcule une première distribution, 
- on endéduit un premier jeu de concentrations et activités des ions 
libres, 
- on calcule une première force ionique I l .  
Etape 2 
- on calcule les coefficients d'activité en utilisant I l ,  
. . . . . . . 
- on calcule une deuxième distribution, 
- on en déduit un deuxième jeu de concentrations et activités des ions 
1 i bres, 
- on calcule une deuxième force ionique 12. 
Les calculs sont répetés jusqu'à ce que la condition de convergence sur 
l a  force ionique soit réalisée : 
Ij"' - IJ" ' I 2  
inférieur ou égal a 0,005 
Le calcul de distribution proprement dite est donc rép6té à chaque 
itération sur la force ionique. I l  consiste en deux boucles de calcul imbriquées, 
l'une destinée à déterminer la PC02 ou le pH et les concentrations des espèces 
carbonatées, l'autre a "ventiler" les concentrations totales de CO3 
Mg++ et SO4 
-- ++ , Ca , -- 
en ions libres et paires d'ions. 
b) PCO (ou pH) et espitces carbonatées -2 
pH 6tant connu, le calcul est initialisé avec une PCOz arbitraire ( l Ö 3 ) .  
Si c'est la PC02 qui est donnée initialement, le calcul est initialisé avec 
un pH arbitraire (6,'5). 
, 
On en déduit en act ivi tés  des 
valeur arbi t ra i re  de PCO, ou pH : 
L 
IH2C031 = K O .  PC02 
H 2 C O i  
- 
HC03 
G2-q U, ..+ 
especes carbonatées correspondant à ia 
Les valeurs ainsi calculées ne sont pas réal is tes .  Elles sont toutefois 
ut i l isées  dans  u n  premier temps pour l e  calcul de la ,dis t r ibut ion des paires 
d ' ions.  Toutes les espèces étant ainsi  déterminées, on calcule l e  bilan élec- 
trique ENl  (éq. 14) .  
On incrémente ensuite pH ou log PC02 de + 0,5 e t  on répète l e  calcul. 
On en déduit u n  bilan électrique EN2.. 
*Si EN2 e s t  d'un signe différent de EN,' on répète l e  calcul avec des 
incréments successifs de - 0 , l .  j u s q u ' à  u n  deuxième changement de signe. 
Si EN2 e s t  du  sign'e de EN1, mais plus pe t i t ,  on répète l e  calcul avec 
des incréments successifs de + 0,5 j usqu 'à  obtention du changement de 
signe. On e s t - a lo r s  ramené au cas précédent. 
S i  E N 2  e s t  du signe de E N l s  mais plus g r a n d ,  on répète l e  calcul avec 
des incréments successifs de - 0,5 jusqu'à obtention du changement de 
signe. On e s t  ramené au premier cas. 
* 
* 
Un deuxième changement de signe de EN étant obtenu, on répète encore 
l e  calcul en d i v i s a n t  l'incrément u t i l i s é  par  - 5 
de signe, etc.  j u s q u ' a u  5ème changement de signe. pH ou pC02 e s t  déterminé a 
0 , 0 0 0 8  unités près : 
j u s q u ' à  un 3ème changement 
pH i n i t i a l  = 6,5 ou l o g  PC02 = - 3 
l e r  incrément ? 0,5 -+ l e r  changement de signe 
2ème incrément +- 0 , l  -+ í'ème 
3ème incrément +- 0,02 -+ 3ème 
4ème incrément' 0 ,004 -+ 4ème 
5eme incrément f 0 ,0008  * 5ème 
II II II 
II II II 
II I I  I I  
II II + STOP. Il  
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c 
c) Pai res d' ions 
Au sein de chaque itération sur pH / PC02, on .calcule les concentrations 
ICOj--l a été déterminé a la suite de l'incrémentation de pH ou PC02. 
des paires d'ions : 
- 





Ca - .  
ca++ j- 1 
Ca, / (1 + 3) et Ica;+ L 
++ 
Mgj-1 
. 1co3--1 ' Kg 
++ Lors du premier passage, on ne dispose pas de valeurs de ICaj-l I , -- ++ 
I M j .  I et l so4 I .  On utilise les concentrations totales (y est égal à I ) .  J-1 j - 1  
Au sein d'une même boucle du calcul de pH ou PC02, l'ensemble de calcul 
-- (Ca, Mg, SO4) des paires d'ions est répété jusqu'à ce que chaque sous-ensemble ++ 
fournisse deux calculs successifs identiques de Ca++, j Mgj, et SO4j. 
On dispose alors d'une estimation cohérente (du point de -- vue de la masse + 
mais pas nécessairement de la charge électrique) de HC03-, CO3 ' OH-, H30 , 
Ca", Mg++, SO4 . Par ailleurs Cl, et Nat sont connus . On peut alors calculer 
le bilan 6lectrique EN et retourner au début de la boucle du calcul de pH ou 
PC02 pour une nouvel3 e incrémentation. 
- -- 
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Le pH ou la  pC02 ayant é té  dé,terminé avec l a  précision prévue, on a 
Üne distribution cohérente du point de vue de la masse-et de l a  charge. 
Toutefois les  coefficients d 'act ivi tg  u t i l i sés  ne sont pas nécessairement 
exacts tant que l a  force ionique n 'es t  pas déterminée avec prkcision. 
A l ' i s sue  de la  boucle sur pH e t  PC02 on retourn? au début de l a  boucle 
force ionique pour une repétition générale des calculs jusqu'a ce que le  
t e s t  de convergence de la  force ionique soit  posi t i f .  
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2 .  Instructions d 'ut i l isat ion (SHARP PC 1251) 
2 . 1 .  Chargement du programme 
Interrupteur REMOTE en posi t i o n  OFF 
Interrupteur PRINT en posi t i  on 014 
Sélecteur de MODE en posi tion PRU 
Introduire la  cassette, face A e t  enroulement à drDite, 
Enfoncer la touche PLAY:  l a  cassette commence a se  dé- 
dans le  lecteur. Si nécessaire, rebobiner. 
rouler. Dès q u ' o n  entend u n  son a i g u  e t  continu, mettre l ' i n t e r -  
rupteur REMOTE en position O N ,  La cassette s ' a r re te .  
Ecrire l e  message CLOAD'IACTIVE" e t  enfoncer la  touche 
" E I ~ T E R " :  La cassette recommence à tourner e t  on entend de nou- 
veau l e  son aigu p u i s  un grésillement. La cassette s ' a r rë te  au- 
tomatiquement lorsque l e  programme e s t  chargé. : let tre 1 ' intir- 
rupteur REMOTE sur OFF, a r r d e r  l e  lecteur e t  re t i re r  l a  cassette,  
2 .2 .  Lancement de 1 'exëcution e t  i ntrduct ion des 
données i n i  ti al es.  
Sélecteur de MODE en posi ti  on RUN 
k r i r e  le  message RUN e t  enfoncer le  touche "ENTER": 
Le message JHC= apparai t sur 1 'écran. 
Introduire l a  valeur 1 ou 2 (suivi de "E!JTER") selon 
que l 'on veut effectuer l e  calcul 5 pH fixé ou PC02 fixëe. 
Apparaissent ensui te les messages successifs : 
NAT=, CAT=, ;4GT=,CLT=, S04T=. Après chaque message, introduire 
les concentrations correspondantes (en moles/li t re )  en enfon- 
çant la  touche "ENTER" après avoir é c r i t  chaque valeur nunerique. 
N.B. Une des activ-itds du'progmme e s t  de rechercher 
les  molalités de HCO3- e t  Cog'- en équilibre avec pH 
e t  PC02 e t  t e l l e s  que l 'on  u i t :  
Na+ + ~ca* + 2&++ = CZ- + ~ S O ~  + H C O ~  + ~ C O ~  
On d o i t  donc introduire des donne'es i n i t i a l e s  t e l l e s  
que : 
Na + 2Ca , + ZMg* Cl- + 2SOq - 
Si t e l  n 'es t  pas Ze cas, devant l'impossibiZit6 de 
calculer ~ ~ 0 3 -  + 2c03-- 6 O ,  Ze caIcuZ sera abandonnd 
mec l e  message d'erreur: PAS DE CONVERGENCE DE L ' E L E P  
TROAlE~TRALITE .
-- - -- 
-- + ++ 
,í 
ac t ioe  8 
2 . 3 .  Déroulement du calcul 
Le message ITERATION e s t  imprimé chaque fois qu'une 
boucle générale de calculs (convergence Force Ionique: 28-510) e s t  
entreprise. I l  faut  compter de 2 i3 4 i térations pour l e  traitenent 
d'une eau naturelle. A l ' i s sue  de la  dernière boucle, les données 
in i t ia les  e t  les résultats d u  t ra i  tement sont imprilnés. 
- 
2.4. Relancement 
I1 s u f f i t  de réécrire l e  message - RUN pour relancer' 
les calculs en vue d u  traitement des analyses d'une autre eau. 

























Swi tch:calcul pH fixé/PC02 fixée 
DH ou Pc07 
c1 i II 
H z C 0 3 O  (mol a r i  té/ac ti v i  té)  
H+ (act i  v i  t é )  
Na+ 
Nombre i térations boucle paires d'ions @ 
C1' ( ac t iv i té )  
Racine carrée force ionique 
KO3- (acti  vi t é )  
  CO^-- II 
OH' 
C ~ S O ~ :  (molari té/activi té )  
CaC03 
Ca++ (act i  v i  t é )  
SO4t imo1 es/ 1 
MgS040 (molari té/activi té) 
PICJCO~ 
































Noibre i térations boucle paires d ' i o n s  SO4 
'I Ca I TCA 
X 
Y 
A(27).  Soirme des charges posi tives (données i n i  t. ) SOMC 
A(28)  Some des charges Mgatives SOMA 
A(29) Valeur absolue de .000l.A(27) ou .0001,A(28) ELN 
I T 3  
11 II II . II 
Z Incrément pH ou PC02 Z 
II 
, 
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PH 
(ac t iv i té )  (=RI 
Racine carrée force lonique (=L) 
Mg++ (ac t iv i  t é )  ( = V )  
Coeffi cient ac t iv i té  ~ ~ 0 3 -  







II Il Mg++ 
II II 
II II 
Signe de l'incrément de pH ou PC02 
Valeur i n i t i a l e  de p H  ou PC02 
Nb. divisions /5 de l'incrément pH ou PC02 
Nb. t o t a l  incrémentations pH ou PC02 
Switch u t i  l i s é  dans 1 ' i  ncrémentation pH/PCOz 
Valeur intermédiaire du pH ou PC02 






I Q + +  11 
Na+-- 
so4 Ca immobilisé dans paires d ' i o n s  Ca 
I' Mg Hg 
so4 
Some équiv. cations - some équiv. anions 
Idem A(62) 
Force i on1 que 
Produi t act ivi tés  Cat+.C03" 
Produi t activi tés Ca* .SO4" 
SAR act ivi tés  solution f i  nale 








II (A(52 1) 
II II II 










































4. Texte du programme ACTIVE (BASIC SHARP) 
(Traduction e t  adaptation pour SHARP PC 1251 du programe 
EQUSOL (FORTRAN IV) de J .E. 'DUFEY e t  a l . ,  1979) 
introduction donndes int t iaZes 
b i h  BZectrique in i t ia i !  
calcul d. pH fix9 
calcul à PC02 f i x &  
in i t ia l i sa t ion  concentrations 
e t  act iv i tds  espices t ibres 
non carbonatbes 
DEBUT BOUCLE F0,9CE IOJIQUE 
c 
calcul c o e f f i c k n t s  d 'ac t iv i té  
in i t ia l i sa t ion  incrément ph; PC02 
i xi ti a t ì  s a t  .i on PC02 
in i t ia l i sa t ion  pH 
DEBUT BOUCLE: pH, PC02 
incrtSmentatìon pH, PC02 
ca Zcut PCO2 
ca lm t H2CO3 
caZcuZ 
catcut concentrationa 
et actiwìtds espèces 
carbonatges: 
HCOg-, Coa2-* HaO', OH' 
1 
act ive  I l  
Dbbut boucte P d r e s  d'ions * 
ddbut baccle Caz+ 
calcut de CaCoia 'CaSOi 
e t  des concentration e t  
act iui t4  de caz+ 
2+ f i n  boucle Ca 
&but boucle Mg2+ 
0 
calcul de MgCO3, MgSO: 
e t  des concentration et 
actitvitd de I@+ 
ddbut boucle Sod2- 
calcul des concentrqtion 
e t .  act iv i t& de S042' 
fin boucle ~042- 
Fin boucle Paires d'ions 
c a h l  bilan blectrique ' 
options de sortie de ta boucle 
d S d s i o n s  d'incAnentatian de 
PH, pc02 
pH OU Pc02 




act ive  1 2  
ùnpmss.,m messages d 'erreup 
calcul pH 
calcul force ionique 
t e s t  de convergence de 
la force ionique 
S O S I E  DES BOUCLES FORCE IONIQUE 
RETOUR DEBUT BOUCLE FORCE IONIQYE 
calcul SAR 
f i n  des c a l c u k  
DE BUT IMPRESSION SORTIES 
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concentrations e t  act iv i t tk  
des esp3ces duns la solution 
d 'équi l ibre 
. 




-- * produ i t  a c t i v i t é s  Ca CO3 
-c 
produit ac t i v i tb s  ca++. so4 
:* . 
bi. Zan & Zec*ique 
FIA' DES CALCULS 
active 1 4  
c 
Y 
5. Exemple d ' exécu ti on 
regres 1 
R E G R E S  
l .  Général i tés 
ré1 a t i  ons 1 i néai res : 
Le programe REGRES permet de calculer e t  d'optimiser des cor- 
1 Y = A X  + B  
2 Y = A l o g X  t B  
3 l o g Y = A X  + B  
B 4 l o g  Y = A log x + B s o i t  Y = c xA ( avec c = 10 
La capaci t é  e s t  l ini  tée à 36 couples X ,  Y .  Ces derniers sont 
introduits de façon à consti tuer u n  f i  chier de base,imprimé par  1 'ordi nateur, 
chaque couple é t a n t  affecté d ' u n  numéro d'ordre. Une première régression e s t  
alors calculée. 
Par  la  su i te ,  i l  e s t  possible de tenter d'améliorer les  résul ta ts  
en élimi n a n t  progressivement les couples de valeurs les moins satisfaisants (1). 
On peut recalculer une correlation autant de fois  q u ' i l  e s t  nécessaire après 
suppression de u n  ou plusieurs couples de valeurs. Les numéros d'ordre des 
couples éliminés e t  l e  nombre de couples u t i l i sës  pour chaque calcul sont im-  
primés par 1 'ordinateur. 
2 .  Eléments d u  calcul 
f ic ients  de l a  droite de régression. (Le meme calcul pe.ut ë t re  effectué avec 
les log xi e t  l o g  y i  ) 
Pour une sér ie  de couples de valeurs x i ,  y i  on calcule les coef- 
- -  Cxi.y - n.x.y 
- n.x 2 CX -. 
i pente: A = 
-2 
n = nombre de couples 
IXi - x 3- n 
1 cyi - y = -  
n y (x=O): B = y  - A &  
-2 n .x - CXi 2
coef. carrel . :  R = 
(1) I1 n 'es t  pas possible de modifier ou rajouter des couples X ,  Y en cours 
d'exécution. S i  l e  cas s e  présentait,  i l  faudrait réintroduire toutes les 
'données. 
, 
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3 .  Instructions d 'u t i l i sa t ion  du  programme ( sur SHARP PC 1211) 
3.1. Chargement du  programe 
Interface CE 122: Power, Print  e t  Remote sur "Old" 
Lecteur de cassettes: Touche PLAY enfoncée e t  cassette rebobinée 
Ordinateur: mode "DEF" 
Ecrire le  message: CL0AD"REGRES" 
Enfoncer l a  touche "ENTER" 
Lorsque le  lecteur de 'cassettes s ' a r re te ,  enfoncer l a  
touche "STOP" 
3 . 2 .  Exécuti on 
a )  Lancement 
Enfoncer l a  touche jaune "SHFT" puis la  touche "A" .  Lorsque 
l e  message "OPTION CHOISIE?"apparai t sur 1 'écran, introduire l e  chiffre cor- 
respondant à la  formule sélectionnée, selon les  indications du "ÌrlENU" imprimé 
par  1 ord i  na teur . 
b )  Introduction des données 
Lorsque le  message 'lX,Y" apparai t sur l 'écran, introduire 
l a  donnée X (valeur, E d T E R )  e t  après apparition d u  "?" la  donnée Y. Introduire 
ainsi tous les couples X ,  Y .  Après introduction du dernier couple, enfoncer 
les touches "SHFT" e t  "il" sans porter attention au message "X,Y" figurant sur 
1 'écran. Ce message disparai t. 
c )  Correction d u  f ich ie r  
L'ordinateur émet alors u n  t r i p l e  signal sonore en meine temps 
qu'apparait sur l'écran l e  message: "POINT A ELIi4IWER ?I' .  S i  l 'on dësire écarter 
un ou plusieurs couples X, Y, répondre: " O U I "  ENTER. 
alors l e  no de f ichier  d u  premier couple à éliininer. Ce nunero e s t  iinprilné par 
1 'ordinateur tandis que l a  question "POIdT A E L I N N E R  ?'I e s t  répétée. On peut 
alors éliininer u n  autre couple etc.  
répondre " J O J J "  ENTER à 1 a questi on "POINT A ELIMINER ? I ' .  
Apparait alors l e  message: "140 DU POIlUT A ELIIllINtR ?'l. Introduire 
Les corrections terminées, ou si aucune correction n 'es t  souhai tee, 
d) í?ésul t a t s  
A la  sui te  de l a  réponse "NON", l 'ordinateur iinprirne la  valeur 
des coefficients de l a  régression e t  d u  coefficient de correlation ainsi que 
le  nombre de couples u t i l i sés  pour l e  calcul. 
e )  Retour au f i  chier pour corrections complémentai res 
S i  l e  résul ta t  n ' es t  pas sat isfaisant  e t  que l'on désire accéder 
au f i  chier pour de nouvel les corrections, enfoncer 1 es touches : "SIiFT" puis "BI'. 
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N O T A  B E N E  
Les calculs pouvan t  fa i re  intervenir la fonction log  X ,  i l  n ' es t  pas 
possible d'introduire des données X ou Y nulles. Si l e  cas se présen- 
t a i t  introduire lom6 au lieu de O. 
I regres 4 




Mise à 0 des mhoires  u t i l i sbes  par les 
caZcuZs de corretation 
Rdactua Zisation des <&cateum des m h d r e s  . 
pichier pour lecture du l o  couple X, ;Y 
Lecture du f i c h i e r  
S i  X=O Ze couple n'est  pas u t i l i s é  
Trans fomt ion  des d o d e s  X, Y selon la  
va Zeur de 2 'indicateur  di^ type de variabZe 
a' u t i l i s e r  (cf. lignes 5-8): 
I+ X e t  Y ;  2+ b g X  e t  Y ;  3c X e t  logy; 
P-* ZOQX et b g  Y e t  dans ce cas B + 109 
DBbut des calcula de comélation 
Calcul des coef f ic ients  A e t  B 
S i  option 4 :  B + 109 
Impression des sor t ies :  A, B 
Calcul coef f ic ient  de correZation R 
&ìpression R 
Impmssion du nombre de couples u t i l i s b  
dans le calcuZ 
Fin des caZculs 
( S i  &cessaire, retour direct  au f i c h i e r  
pour corrections compldmentaires avec SWT E )  
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5. Exemple d'exécution 
P O L Y G R  
1. Généra 1 i tés 
3' degré, de la  forme AO + A1.X + A2.X2 + A3.X = Y ,  à un graphe expériinental 
dans le  cas où ce dernier e s t  t r o p  incurvé pour e t r e  assimilé à u n  ou plusieurs 
segments de droite.  
Les données nécessaires au calcul sont  les coordonnées'X0, YO e t  
X 1 ,  Y 1  de deux points (suffisamment éloignés) du  graphe ainsi que la valeur 
des tangentes dYO/dXO e t  dYl/dXl en ces points. La valeur de ces tangentes 
d o i t  e t re  mesurée avec l e  plus de précision possible sur l e  graphe expérimen- 
t a l :  c ' e s t  e l l e  qui commande la courbure du graphe de l'équation polynomiale. - .  
Le programme offre à l ' u t i l i s a t eu r  la possibil i té de vér i f ier  la  
quali té de l'ajustement analytique en calculant l'ordonnée Y i  de t o u t  p o i n t  
d'abcisse Xi e t ,  l e  cas échéant, de repeter l e  calcul d'ajustement après 
modification de la  valeur d'une ou des deux tangentes, jusqu'a obtention d ' u n  
Le programe POLYGR permet d ' a  jus t e r  une équati on poly,nomi al e du 
3 
résul ta t  sat isfaisant .  
o 
2 .  Elements du calcul 
Les coordonnées 




XO, YO e t  X 1 ,  Y 1  e t  les tangentes dYO/dXO e t  
u n  p o i n t  quelconque du  graphe, de coordonnées 
' 
X ,  Y vérifie l'équation suivante: 
- yo - dYO/dXO 
2 . ( X - X O )  x 1  - xo Y = Y O  + (dYO/dXO)(X-XO) + 
x 1  - xo ' 
Y1 - Y O  (dYl /dXl  + dYO/dXO) - 2.  
+ x1 - xo . ( X _ X O ) * .  ( X - X 1 )  
( X 1  - xo)2 
(VGrification: pour X = X 1 ,  on a Y = Y 1 )  




3 Y = 3.X t (A - 2B.XO - B.Xl)X*t(dYO/dXO - 2A.XO + 2B.XO.Xl t B.X02)X 
- Y O  - (dYO/dXO).XO t A.XO - B.X1.X02 
avec: 
A =  ( Y 1  - Yo) - (dYO/dXO)(Xl - X O )  
(X ' l  - X0)2 
dYl /dXl  + dYO/dXO)(Xl - X O )  - 2.(Y1 - Y O )  B = (  
(XI - X O ) ~  
so i  t f i  na1 ement: 
3 2 Y = P3.X + P2.X + P1.X + PO 
l e s  polynõiies PO, P1, P2 e t  P3 ne contenant que des termes connus.. 
3. I n s t r u c t i o n s  d ' u t i l i s a t i o n  du programe ( sur  SHARP PC 1211) 
3.1. Chargement du programme 
I n t e r f a c e  CE 122: Power, P r i n t  e t  Remote s u r  "ON" 
Lecteur de cassettes: Touche PLAY enfoncée e t  casset te  rebobinée 
Ordinateur: node IIDEF" 
\ 
I 
Ecr i  r e  l e  message CLOAD"P0LYGR" 
Enfoncer l a  touche ENTER 
Après a r r ê t  du l ec teu r  de cassettes, enfoncer l a  touche 
"STOP" . 
3.2. Lancement e t  i nt roduc t i  on des données 
message I 'XO" apparai t su r  1 'écran, i n s c r i r e  l a  va leur  correspondante pu is  
enfoncer l a  touche ENTER. Procéder de même pour l e s  données suivantes après 
appar ik ion  des messages success i fs  sur l ' éc ran :  YO, DYO/DXO, X1, Y 1  e t  D Y l / D X l .  
3.3. V é r i  f i  ca ti on 
Enfoncer l a  touche jaune "SHFT" pu is  l a  touche "A" .  Lorsque l e  
A l a  s u i t e  de l ' é q u a t i o n  p o l y n m i a l e  calculée, l ' o r d i n a t e u r  imprime 
l e  message: VERIFICATION ( S I  VERIFICATION TERMINEE INTRODUIRE X=O) tand is  que 
l e  niessage I'X=" appara i t  su r  l ' éc ran .  Après i n t roduc t i ' on  de l a  va leur  désirée, 
l ' o r d i n a t e u r  inpr ime l e s  va leurs de X e t  de Y ca l cu lé  diapres l ' équa t ion  e t  l e  
message "X=" appara i t  de nouveau s u r  l ' éc ran .  S i  l ' o n  dés i re  M e t t r e  un t e m e  à 
l a  v é r i f i c a t i o n ,  i n t r o d u i r e  l a  va leur  O. Appara i t  a l o r s  s u r  l ' é c r a n  l e  message: 
SATISFAIT ? tand is  qu 'es t  émis un s igna l  sonore. S i  t e l  e s t  l e  cas, répondre 
OUI. L 'exécut ion  e s t  a l o r s  a r rê tée .  
3.4. Correction de l a  valeur des tangentes 
e s t  possible de l'améliorer en corrigeant la valeur des tangentes dYO/dXO et  
dYl/dXl. Dans ce cas, a la questi'on SATISFAIT ? répondre NON. Un double signal 
sonore e s t  alors émis par l 'ordinateur t a n d i s  que le  message DYO/DXO= apparait 
sur l 'écran. Introduire alors une nouvelle valeur l e  cas échéant ou répéter l a  
valeur précédemnent i n t r o d u i t e .  Procéder de mëme pour D X l / D X l  dès que. l e  mes- 
sage correspondant apparai t sur 1 'écran. 
les nouvelles valeurs des tangentes e t  l a  nouvelle équation polynomiale. Enfin 
l e  message VERIFICATION es t  imprimé e t  llx=ll apparait sur l 'écr in .  Procéder alors 
come indique au 5 3 . 3 .  S i  une nouvelle correction s'avère nécessaire, répondre 
NON à la question SATISFAIT ? etc.  
Si la  vérification a f a i t  apparaitre un ajustement inadéquat, i l  
L'ordinateur imprime ensuite le no de l 'essai  d'ajustement puis 
4. Texte d u  programe (BASIC s i i ~ ~ p )  FoZYgr 4 
2 : I1 A r: L EAR 
5: FRIhIT '1***** 1 
****.*******'I 
10: PEINT "AJUST 
ENEHT GtNALYT 
IQClE -- GRAP 
Remise d O-des mbmoirea 
Impression de ccmmgntcrires introductifa 
HE QUELCClNQU 
E I' 
###. a##" i c 
186: FRINT "D ' f l /D  
In i t ia l i sa t ion  du compteur d'essais 
Impmssion du no du premier essai 
Introduction de X O  e t  YO 
Inpression X O  e t  YO 
Introduction de dY O/&O 
Impressim dYO/dXO 
In trduct ion  de Xl e t  YI 
Inpression XI  e t  Y I  
Introduction de dYl/dXI 
Impression cLyl /dXI  - 
S i  2' e s s a  ou p l u s :  corrections tangentes 
Si 1' essai: c a k u l  de t ' dquat ion  
Signa2 sonore; i n t rohc t ion  dYO/dXO 
Introduction dYl/dXI 
Impression du no de t 'essai ( > I )  
' 
e t  des nouve Ztes tangentes 
CaZcul des coefficients de I'iquation 
poly nomia Ze 
Incrémentatìo- du compteur d'essais 
250: PRI NT "EQUAT 
ION Pi3LYNOMI 
ALE: II 
Impression de Z'dquation p o Z y d a 2 e :  
coeff icient de X 3 
sdlection du signe à imprimer devant 
Ze coefficient de ~2 
coefficient de X2 
sélection du signe à imprimer devant 
le  coeff icient de X 
coeff icient de X 
sblection íh signe à .imprimer devant 
Ze tenne c o n s m t  
terme cons tant 
Impress::m du message indiquant Ze début de 
Za vdri-'ïcation point par point 
Si l e  n" de l 'essai e s t  > I  ne pas imprimer 
l ' instruction de fin de véri f icat ion 
hpmssion de l ' ins truct ion de la  manoeuvre 
à effectuer p o u r  arrêter la véri f icat ion 
(exdeutde seulement au 1' aya) 
Introduction de X i  
Vbrification arrêtSe s i  xi=O 
CaZcul de Yi 
Impression de X i  e t  Yi . 
Retour en &but de udri f icat ion 
Sortie de la vkri f icat ion 
Message sonore; message d l'&cran avec demande 
de rdponse O V I f i O N  
S i  &ponse NON: retour 0' Za correction des tun- 
gentes pour un nouvet essai 
S i  rdponse O U I :  f i n  du caZcul e t  impression 
message. 
Y 
5. Exemple d 'exécu ti on **************** 
AJUSTEMENT AElALY 













x l =  2.850 
Y l =  90.000 
DY 1 *'DX1= 2.85 
7 
;QUAT I C~N POLYNCIM 
IALE: 
Y= 3.5C.OE 00 X3 - 3.010E 01 X2 
+ 8.ïT3E o1 X 
+ 2.118E O0 ---------------- 
SEE IF ICATIUN 
(SI VER IF I CAT ION 
TERMI NEE I t4TRrJ- 
W I R E  X=0> 
x = 0.500 
x = 1.om 
X = 1.500 
x = 2.500 
X = 2.850 
Y = 38.901 
Y = 63.300 
Y = 77.483 
Y = 88.887 
Y = 89.999 
++++++++++++++++ 
ESSAI 2 
DYWDXO= 75. Cl00 
D L ' l / D X i =  3.030 
EQIMTI OH Pmwm 
IALE: 
Y= 3.585E 00 X3 - 3.013E 01 X 2  
+ 8.776E O 1  X 
+ 2.115E 00 
VERI FI CAT I #N 
x = 0.500 
x = 1.000 
X = 1.500 
x = 2.500 
X = 2.850 
Y = 38.897 
Y = 63.272 
Y = 77.928 
Y = 88.842 
Y = 9u.000 
++++++++++++++++ 
A Lk PRBCHAIt4E 
++++++++++++++++ 
C 
C O R D E C  




I1  s ' a g i t  de programmes simples pour l e  calcul de régressions 
linéaires. Pour les deux programmes, le nombre de couples de valeurs X,Y  
que l'on peut t ra i te r  est illimité. 
CORDEC calcule les coefficients de Y = A X t B 
CORLOG calcule les coefficients de log Y = A log X + b 
soit: Y = B X A  ( avec b = log 6 )  
Les éléments d u  calcul sont identiques a ceux du  programe 
Les programmes CORDEC e t  CORLOG permettent en outre de vérifier 
REGRES ($2) .  
la précision de la régression en calculant l a  valeur de Y pour toute valeur 
de X .  
2. Instructions d'utilisation ( SHARP PC 1211) 
2.1. Chargement 
Lecteur de cassettes: PLAY, cassette en début du  programme vou lu  
Interface CE 122: Power, print et  remote sur "ON" 
Ordi nateur : mode "DEF" 
Ecri re 1 e message : CL0AD"CORDEC" (ou "CORLOG1 ) 
Enfoncer la touche "ENTER" 
Après a r rê t  du  lecteur de cassette, enfoncer l a  touche "STOP" , 
2.2. Exécution 
Enfoncer successivement la touche jaune "SHFT" puis "A" 
Lorsque le  message "X,Y" apparai t  sur l'écran, introduire la don- . 
née X (valeur, UJTER) et  après appari tion du "?" la donnée Y .  Introduire 
ai'nsi tous les couples X, Y .  Après introduction d u  dernier Y, enfoncer les tou- 
ches "SHFT" puis "C" sans porter attention au message X,Y figurant sur l'écran. 
Ce message disparait. 
A l a  suite des rés.ultats est imprimé l e  message "ESTIMATION" et l e  
message "X=" apparai t sur 1 'écran. Introduire la valeur désirée. Cette valeur 
e t  la valeur calculée de Y sont  alors imprimées. Une nouvelle valeur de X est 
alors demandée. Pour arréter la vérification, enfoncer la touche IION/BREAK".  
cordec 
cor log  
I 
3. Texte du programme CORDEC et exemple d'exécution (BASIC SHARP) 
. '  
FIN DATA: SHFT C 
x= . 1.0c100 
Y= 5. 0000 
x= 10.0000 
y= 50. oüü0 
>i'= 20. 0ocl0 
Y= 1 00. oCl00 
A= 4.9999 
B= o. O000 
R= o. 9999 
ESTIMATION 
x= 4. 0000 
Y= 20.0000 
X= 8. OClCicl 




' .  
cordec 
corZog 
4. Texte du programne CORLOG e t  exemple d'exécution (BASIC SHARP) 
FIN DFITA: SHFT C 
X= 1.000CIOE O0 ' 
Y= 4.00ÜDOE 00 . 
X= 5.00000E O0 
Y= 2.00000E O1 
X= 8.00000E O0 
Y= 4.00000E O1 .# 




X= 6.00000E O0 
Y= 2.70382E O 1  
X= 1.2000C)E O 1  *. 





T R A D A T  
1. Général i tés 
le fichier de  données initiales du  programme SIMUL (Rieu,1983). I1 peut aussi 
ëtre ut i l isé  pour harmoniser les données courantes fournies p a r  l e  laboratoire 
d'analyse pour un profil de sol de 180 cm maximum. 
Le progranme TRADAT est desti né à préparer automatiquement 
Données l abo .  Sorti es TRADAT 
Densi té  apparente: 
da (9/cm3) de 10 en 10 cm 
ou de 15 en 15 cm 
Teneur en eau: 
de 10 en 10 cm 
H ( g / i o o g )  ou e (cm3/1~~cm3) 
da (g/cm3) de 5 en 5 un 
da moyen par strates de 15 un 
3 3  H (g / lOOg)  e t  e (cm /cm ) de 5 en 5 m, 
Hauteur d'eau par strate de 15 un 
Solution d u  so l :  
Ca++, 14g++, Na+, HCOS-, CI-, ~ 0 4 ~ -  
en më/lQOg ou mé/l dans extraits en moles/litre de 
- -- 
Ca++, Mg*, Na', 
1/2,  1/5 Õu 1/10 
données par  strates de 15 cm 
(pour la teneur en eau correspondant 
au profil hydrique) 
par strates .de 15 an 
Cal cai re 
cal cai re t o t a l  (g/ lOOg) 
par strates de 15 cm 
CaC03 en moles/litre de solution du  
sol. e t  par strates de 15 cm 
2. Elements d u  calcul 
2.1. Normalisation de  l a  profondeur du profil (sous-programme DAP) 
En raison de l a  distribution en strates de 15 cm, la profondeur 
d u  profil réel est  ramenée ou étendue à un multiple de 15 an. On a l a  profondeur 
Z = 15 . partie entière,de (Prof. réelle + 7)/15 
Ainsi, une profondeur cbmprise entre 165 e t  172 cm sera ranende 





2.2 Venti lat i  on de la densi té apparente (sous-programme DAP)  
a )  Données de 10 en 10 
Les valeurs de da de 5 en 5 cm. sont alternativement l a  donnée de 
laboratoire ou la moyenne ar i  thé t ique  de deux donnees successives. 
Ainsi, lu v a l e a  de &(lo-20) e s t  attribue'e à Za cote 15 cm et l.á 
moyenne entre d a ( 0 - I O )  e t  da(l0-20) à la  cote 10 cm. On attribue à la  base 
du p r o f i l  l a  valeur de da 5 cm au-dessus e t  à Za surface ceZZe de da à la  cote 
b )  Données de 15 en 15 
La valeur de da à une profondeur égale à u n  multiple de 15 an est 
la moyenne de deux données successives ; les deux autres valeurs intermédiaires 
sont égales à la donnée du laboratoire. 
Ainsi, la valeur de da(15-30) e s t  attribude aux cotes 20 cm e t  25 CI 
et  la  moyenne des valeurs de da(0-35) e t  da(15-301 c i  lu cote 15 cm. On attribue 
à la  base du profit Za valeur de da 5 cm au-dessus e t yd  la surface cet te  de da 6 
la cote 5 cm. 
c) Densi té apparente moyenne par strate de 15 cm 
On calcule une moyenne de 4 valeurs successives de da de.5 en 5 an: 
01 a p a r  exemple: da(0-15) = (2.5da0 + 5da5 + SdaIo + 2.Sdal5)/l5 
1 . .  ' 
2.3. Ventilation de l a  teneur en eau (sous-programes M E T A  ou THETA1) 
a )  Etablissement du prof i l  hydrique de 5 en 5 an 
Les données sont distribuées d e  la meme fason que pour la densité 
e = H . da/100 ou H = e/da 
b) Hauteur d'eau par  strate de 15 an 
On calcule le stock dans chaque strate à partir de 4 valeurs succes 
apparente (données de 10 en 10).  On calcule ensui te  suivant l e  type de donnée: 
sives de e de 5 en 5 un: 
On a par exemple: s tock(15-30)  = 2.5QI5 + 5ß20 + 5825 + 2.5830 
2.4. Venti lation des composi tions, chimiques (sous-programmes COMPO, SITION, CHU 
'Les données de laboratoire sont multipliées par" l e  coeffi ci ent: 
15 . da 
200.Stock.z 
avec z = 1 pour les mé/100g ou mé/l dans ex t r a i t  1/10 
z = 2 . p o u r  les mé/l dans extrait 1/5 
t = 5 pour les mé/l dans extrait 1/2 
t m d a t  3 
2.5. V e n t i l a t i o n  de l a  teneur en c a l c a i r e  (sous-programme BECAL) 
du l a b o r a t o i r e  do ivent  ê t r e  m u l t i p l i é e s  par  l e  coeff ic ient ' :  
S i  on prend un poids molécula i  r e  de l a  c a l c i  t e  de 1009, les données 
15 . da . 20 
3. I n s t r u c t i o n s  d ' u t i l i s a t i o n  du  programme ( s u r  SHARP PC 1211) 
3.1. Chargement du programe 
I n t e r f a c e  CE 122: Power, P r i n t  e t  Remote su r  'ION" 
Lecteur de cassettes : Touche PLAY enfoncée casset te  rebobi  née 
Ordi nateur : mode "RUN" 
E c r i  r e  l e  message: CL0AD"TRADAT" 
Enfoncer 1 a touche "ENTER" 
La l e c t u r e  e t  l e  chargement du premier sous-programme 
sont a l o r s  exécutés. 
3.2. Lancement du ca l cu l  e t  exécut ion 
In te r face ,  l e c t e u r  de cassettes e t  o rd ina teur :  inchangés 
E c r i r e  l e  message "RUN" 
Enfoncer l a  touche "ENTER" 
L i r e  at tent ivement  l e s  i n s t r u c t i o n s  apparaissant à l ' impr imante  
e t  i n t r o d u i r e  l es  données demandées sur  1 'écran lorsque l e  po i  n t  d ' i  n te r roga t i  on 




; J O T A  ' B E N E  
Le début du chargement en mémoire d ' u n  programe enregistrë 
sur cassette e s t  facilement identifiable par l e  son particu- 
l i e r  ( semblable au signal morse I' * - ' I )  émis par l 'ordinateur. 
Si ce message n'est  pas émis t res  clairement, l e  programme n ' a  
pas été correctement ident i f ié  e t  n 'es t  pas chargé. 
la lecture de la  cassette (STOP), rebobiner quelques tours 
Dans ce cas, sans rien toucher à l 'ordinateur, a r rë te r  
(REW) e t  recomnencer l a  lecture (PLAY).  
S i  l e  message "5.. ...'I apparait sur l 'écran e t  la cassette . 
s ' a r rê te ,  une erreur de chargement s ' e s t  produite. 
Enfoncer la  touche "ON/BREAK de l 'ordi-  
nateur pour effecer l e  message de l 'écran. 
Interface CE 122: touche "Remote" sur "OFF" 
Lecteur de cassettes : rebobiner jusqu'au 
Interface CE 122: touche "Renote" sur "ON" 
Lecteur de cassettes :"PLAY" 
Ordinateur: Ecrire l e  message de charge- 
début approxiinati f d u  programme à charger. 
ment: CL0AU"nom du programe'' e t  enfoncer 1 a touche "ENTER". 
tmdat 5 
4. Texte du programe ( B A S I C  ShARP) 
4.1.  Sous-programme TRADAT 
Impression de c m e n t a i r e s  
et instruct ions p r k l i m ì  naires 
, I 
Y 
4.2. Sous-programe DAP 
5-7 Normalisation profadeur p r o f i l  
80 Sélection dea donndes dA de 10 en 10 
ou de 15 en 15 
100-225 Ventilation de dA; donnBes de 1 
230-340 Ventilation de dA; dondea de 10 er. 10 
400-405 Inpression dA de 5 en 5 
en 1 
o 
t rudat 7 
1: PRINT I!----- 
II 
2:PRINT "SI DIT 
NNEES THETA" 
CSLUMIQUES I N  
TRUDUIRE Z=O 
SINON Z=1" 
3: PRINT 'I----- 
II 





9: PRINT "INPUT 
S: H F'BtJD.'/.< 
DE 10 EH 10) 
10: U=INT < CX+5> 
/lo):l+l :M=6 
4: Q=27: P=3*( 
X 4 5 )  + 1 
20: PRINT USING 






30: PRINT "SCLHTI 
TENEURS EN E 
ESI:PRINT 
fìU DE 5 4.3. Sous-programme THETA 
EN 51t:PRINT 
"PROF H 1: 
THETA" 4 
40: PfiljSE llH::ll; V 
INPLIT R 
0 1 *fir: Q , *R : 
PRI  t4T US I t4G 
SBZection des domdes pondkrates ou valu-- 
.o 
miquf33 
Ventilation BX, calcul 0 e t  sor t ies  de 
5 en 5 
CatcuZ de dA moyen par s t r a t e  de 15 m 
Calcul du stock p m ,  s t ra t e  de 15  cm 
I 
I 
5:  X=15*INT <(X  
+7)/1 5 )  
9:PRINT "INPUT 
S: THETA %( 
DE 10 EN 10) 
II 
. C  
tmdat 8 
I 
4.4.. Sous-programme THETA1 
Ventilation bBa calm2 HX e t  sort ies  
de 5 en 5 
Calcul de dA mogen par strate  de 15 cm 
Calcul du atock p a r  s t ra te  de 15 on 
t radat  9 
4.5. Sous-programme COMPO 
15:N=W15 " 
20: W=27: V=W+N: 
PRINT 'I---- 
II 
30: PRINT "SORTI 
ES: DA ET S 
TUCK PAR STR 15 an 
ATEDE 15. CNll 
: PEI NT 'I G/ 
CM3 CM3" 
Sorties &,moyen et stock par s trate  de 
40:F'EINT USING 
Calcul des coe ffici'ents de t r a n s f o n a t i o n  
en moZes/litre ' 
* 
Sé lec t ion  du tgpe d ' e x t r a i t  
6 
i t r a d a t  10 . 
b 
4.6. Sous-programme SITIUN 
CaZcut des m a l a r i t h  
I 
c 
20: PRINT "MOLAR 
ITES DANS L 
A SOLUTION D 
u SOL PAR s 




40: IF  X=33PRINT 
"CA ------- 
50: I F  X=(39+T> 
PEINT "MG .' ------I--- II 
60: I F  X=,34+2*T 




' 70: IF  X=i39+3*T 
>PRINT "HC(T3 
80: I F  X=<3?+4*T 
----------- 
Il 
)PRINT "CL ----------- 
Il 
90: I F  X=C39+5*T 
>PKI NT, "SO4 
100:FRINT USING 
----------- 
I l  ' 
II. 8###ll"" i A< 
x> 
110:WEST >5 
120: PEINT "*ir):*** 
****;*:t:*:;t:***" 
130: PRINT "VENTI 
LAT I cit4 CAL-C 
ITE" 
":PRINT '' I 
NPIJTS: I' 
IRE TBTciL E 
N 
"######" ;T i  II 
DUNHEES PA 
li ESPEiX : 
140: PRINT I'----- 
133: PRINT TALCA 
160: PRINT USING 
FR 1 NT I I  ----- 
Il 




4.7. Sous-programe CHIIIIC 
trczdat I l  
S o d e s  : Mol&t& esgces dissoutees 
par s*ate ds 15 om 
t radat  12  i 
3 
4.8. Sous-program?' BECAL 
70: HEXT Y 
2ZIS:PRINT II SUR Sorties: Molaritds Caco3 par atmte de 15 CE 
TIES: 'I 
. 
a , .  
tradat 13 
5. Exemple d'executign 
2.5000E-01 
2.4539E-01 
